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CH2X-С*HX  70,22 0 CX3-С*HX 26,875 - 
CHX2-С*H2 63,0695 -8,0295 CX3-С*X2 37,823 - 
Результаты расчета ΔfH
0
298,16,газ алкильных монорадикалов хорошо согласуют-
ся с экспериментальными данными. 
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Для построения корреляционных зависимостей «структура – эн-
тальпия образования алкана» нами использованы следующие топологи-
ческие индексы (ТИ): 
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где jivv - степень вершин, инцидентных ребру в молекулярном графе 
(МГ) алкана, mji vvv  - произведение степеней вершин, имеющих общим 
концом вершину iv  в МГ алкана. 
С учетом ТИ  (1) и (2) аддитивная схема расчета свойства 
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P имеет вид 
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где p0, p1, p2, p3 – параметры, определяемые методом наименьших квад-
ратов (мнк) по известным опытным [1] величинам ΔfH
o
298 K, газ  ряда мо-
лекул алканов; а0 = 1, n - число вершин. Так для расчета ΔfH
o
298 K,газ 35 
нонанов численные значения параметров схемы (3) найдены мнк следу-
ющими, (в кДж/моль): p0= -50,88; p1= -23,091, p2= 9,921, p3= -5,449; N = 
46, || = 2,47, max =8,83 (для 2,2,4,4m5). Результаты прогноза  ΔfH
o
298 K,газ 
некоторых нонанов и отклонения  (опыт – расчет) по (3), представлены 
в таблице. 
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Таблица. Опытные [1] и рассчитанные по (3) значения ΔfH
o
298 K,газ   
нонанов, в кДж/моль. 
Молекула  
алкана 
ΔfH
o
298 K,газ   
а0 n  1  2  Опыт [1] Расчет  
3,3e5 1 9 4,2426 2,9142 -239,41 -232,49 -6,92 
2,3m3e5 1 9 4,0647 3,5158 - -237,53 - 
2,4m3e5 1 9 4,0914 3,5601 - -237,50 - 
2,3,3,4m5 1 9 3,8868 4,1308 -243,01 -242,64 -0,36 
2,2m3e5 1 9 4,0194 3,8794 - -239,96 - 
2,2,3,3m5 1 9 3,8107 4,4874 -243,01 -245,34 2,34 
2,2,3,4m5 1 9 3,8541 4,3987 -236,98 -244,43 7,45 
2,2,4,4m5 1 9 3,7071 5,2981 -241,96 -250,79 8,83 
2,4m7 1 9 4,1639 3,5234 - -236,59 - 
2m4e6 1 9 4,2019 3,3121 - -235,06 - 
2,4,4m6 1 9 3,9772 4,1157 - -241,67 - 
2,3m7 1 9 4,1807 3,3635 - -235,55 - 
4e7 1 9 4,3461 2,8516 - -231,12 - 
4,4m7 1 9 4,1213 3,6642 - -237,78 - 
3m3e6 1 9 4,1820 3,2678 - -235,01 - 
2,2,3m6 1 9 3,9814 4,0557 - -241,30 - 
3,4m7 1 9 4,2187 3,1515 - -234,02 - 
3,5m7 1 9 4,2019 3,2625 - -234,79 - 
3m4e6 1 9 4,2567 2,9621 - -232,61 - 
3,3,4m6 1 9 4,0420 3,6514 - -238,49 - 
3,4,5m6  1 9 4,0914 3,4887 - -237,12 - 
-9 1 9 4,4142 2,7678 -229,03 -229,99 0,95 
1. Яровой С.С. Методы расчета физико-химических свойств угле-
водородов. М.: Химия, 1978. 236 c. 
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Представляя свойство P изомера замещения циклопропана в виде 
линейной функции структурных фрагментов в молекуле, получим фор-
мулу [1, 2] 
